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1 det fglgende antas det at operasjonsfrekvensen til NMR-instrumentet er 100 MHz. Hovedpoenget er
understreket i teksten. Thorleif: Jeg har veiet deloppgavene slik: a-60 %, b-15 %,c-25%

(a) 1: Vi har et spektrum av typen ABM. Skiftverdiene til A og B er noks4 like, og noe lavere enn det til M. J(AB)
er omlag 4,5 Hz, J(AM) er nar null, mens J(BM) er omlag 10 Hz (Karplus).
2: Vi har et spektrum av typen AA“BB”, Nitrogruppen vil trekke B-skiftene hgyere opp (i ppm) enn brom trekker
skiftene til a-kjernene. Koplingskonstanten, J(AB) antas & vare omlag 8 Hz.
3: Vi har et spektrum av typen A,BX; X=fluor. To kloratomer gir sannsynligvis hgyere skiftverdi for det enslige
H-atomet, enn ett E-atom for de to. *J(A-B) er omlag 7,5 Hz, og 2I(H-F) = 50 Hz. *J(H-F) = 20 Hz.

¢ : Vi har et kiralt senter, og fglgelig et ABM-system. Skiftverdiene for A og B er lavere enn den for M.
Zwitterionisk struktur gir opphav til tre protoner pa N og ingen pé syregruppen (bred topp). De fem
hydrogenatomene i feylgruppen ligger ner i skift (AA’BB’C).

(b)Signalet for karbonet med F ligger noe hgyere i skift enn det med to Cl. Begge splittes opp til dublett som
fglge av kopling med F, 2J(C-F) = 25 Hz,J(C-F) = 5 Hz.

(c) OH-spalting kan kun skje nér et overfgrbart hydrogen sitter nar nitrogruppen (orto-effekten):
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MS: Molekylmasse = 132, CoHgO (DBE=6) gir angitt isotopmasse, avspalting av 29 passer med HCO, og
m/z=77 passer med benzenring

1H NMR: Signal ved 7,55 (m,2) og 7,41 (m,3) passer med monosubst. benzen. Signal ved 6,7 (d,d,1) og 7,45
(d,1) passer med dobbeltbinding, og signal ved 9,7 ppm passer med aldehyd.

UV: Konjugert [T-system (lang).

13C NMR: Symmetri i benzenring forklarer at detkun er sju signaler (legg merke til at det er signaler bade ved
128,4 og 128.5).

Vi foreslar
1
’/\
Atom 5 (ppm), IH mult. J(Hz) int.  §ppm).
NMR 13C NMR

i 7.41 m 1 1312

2 7.41 m 2 128.4 7
3 7.55 m 2 128.5?
4 - 133.9

5 7.45 d J5.6=16.0 1 1527

6 6,70 d,d J5.6=16.0, J6.7=7.7 1 129.0?
7 9,70 d J67=17.7 1 193.6

~MS (meget kortfattet):

m/z =132
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Antar m/z (M*) = 171. Grunnstoffanalysen gir CsHi3N, med en rest pa 48 amu, som kan tilsvare tre oksygen

- - (neppe svovel fra MS). CgH3NOs gir DBE = 3. IR viser bred og kraftig abs. rundt 1700 cm-! (C=0). C-H (str)
under 3000 cm-! tyder pi alifatisk. ?). Signaler i omradet 3200 — 3400 cm-! kan veere overtoner/kombinasjon av
C=0 (str.).

1H NMR tyder pa etylgruppe (4.17 (q,2) - bundet til O 7, 1,26 (t,3). Signaler (brede tripletter ved 2.42 og 3.74
kan vere to og to CH2-grupper (tilhgrer seksringen 7).

Fra 13C NMR ser vi at vi har symmetri (seksringen) i og med at det kun er seks signaler. Signal ved 208 tyder pd
aldehyd eller keton C=0, og 155.6 tyder pd ester eller tilsvarende.
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Atom §(ppm), 1 mult JHz) int.  §(ppm),
NMR 13C NMR
1 208
2 3.7 t Jp3=6.1 4 43
23 2.4 J3=6.1 4 41
3 : 156
5 42 q J5.6=7.1 2 62
6 1.3 t J5.6=7.1 3 15




